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研究成果の概要（和文）：f電子系の価数揺らぎや磁気秩序状態、およびそれらが有効質量などの電子状態に与える影
響を調べた。
まず、伝導電子とf電子間のクーロン相互作用Ucfを取り入れた拡張周期アンダーソンモデルを調べた。その結果、Ucf
が大きい場合にはf準位を変化させたときに、価数は単調に変化するが、有効質量は非単調に変化することがわかった
。
また、通常の周期アンダーソンモデルについて、磁場中や磁気秩序状態での電子状態を調べた。その結果、磁気秩序相
内でフェルミ面のトポロジーの変化する相転移（リフシッツ転移）が起こることがわかった。

研究成果の概要（英文）：We have investigated the valence fluctuations and magnetically ordered states of 
the f-electron systems, and the effects of them on the electronic state such as the effective mass.
First, we have studied an extended periodic Anderson model with the Coulomb interaction Ucf between f and 
conduction electrons. Then, we have found that while the valence changes monotonically with the 
f-electron level, the effective mass changes nonmonotonically when Ucf is large.
We have also investigated the electronic states under a magnetic field and/or with a magnetic order in 
the ordinary periodic Anderson model. We have found transitions accompanying changes in the Fermi-surface 
topology, called Lifshitz transitions, in the magnetically ordered states.

研究分野： 物性理論
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１．研究開始当初の背景 
重い電子系と呼ばれる物質群ではその特徴
的エネルギースケールが小さいため、磁場や
圧力などを加えることによって、基底状態を
磁気秩序状態から無秩序状態に変えること
が出来る場合がある。この相転移点は量子臨
界点と呼ばれ、その近傍での揺らぎによって
引き起こされる超伝導や異常な物理量の振
る舞いが盛んに議論されている。研究開始当
初、そのような量子臨界現象を引き起こす原
因として、従来の磁気的な揺らぎだけではな
く、電荷（価数）の揺らぎというものも議論
されていた。 
この価数揺らぎもしくは価数の急激な変化
を期待する実験的な根拠は主に有効質量の
変化であった。周期アンダーソンモデルにグ
ッツヴィラー近似と呼ばれる手法を用いる
と、f 電子間のクーロン相互作用が十分大き
いとき、有効質量 m*は nfを 1サイトあたり
の f電子数、mを相互作用の無いときの電子
質量として m*/m=(1-nf/2)/(1-nf)となること
がわかる。そのため、有効質量が急激に変化
する場合には、f 電子の価数が急激に変化し
ていると期待されていた。 
その有効質量はド・ハース-ファン・アルフェ
ン効果や低温での比熱や電気抵抗 ρ=ρ0+AT2

の温度の２乗の係数 A から見積もることが
出来る。実際に圧力による有効質量の急激な
増大が CeCu2Ge2や CeRhIn5の超伝導転移
温度が最大になる圧力付近で観測されてい
る。また超伝導体ではないが、CeRu2Si2では
メタ磁性的な異常を示す磁場付近で、有効質
量の大きな変化が観測されている。メタ磁性
的な異常を示す物質としては、YbCo2Zn20や
YbIr2Zn20 で有効質量の急激な変化が報告さ
れ、その圧力や磁場依存性が詳細に調べられ
ている。 
理論的には、大きな価数揺らぎを引き起こす
機構として、伝導電子と f 電子の間のクーロ
ン相互作用 Ucfを取り入れることが提案され
ていた。実際 Ucfを取り入れた拡張周期アン
ダーソン模型に対して、スレーブボソン法を
用いた研究が行われ、価数の急激な変化と、
そのような揺らぎが大きい領域で超伝導が
発現することが報告されていた。 
しかし、関係式 m*/m=(1-nf/2)/(1-nf)は Ucfが
ないモデルに対して導かれたものであり、Ucf
が有限で価数揺らぎが大きいの場合にどの
ように変更されるかは自明ではなかった。Ucf
による価数揺らぎに関する理論は、上記のス
レーブボソン法の研究の他に、変分モンテカ
ルロ法、1 次元系に対する密度行列繰り込み
郡法、揺らぎ交換近似、動的平均場理論によ
る研究があったが、価数の変化と有効質量の
変化との対応についてはそれほど明確には
わかっていなかった。 
このような価数揺らぎに関する精力的な理
論研究、有効質量の圧力や磁場などの外部パ
ラメーター依存性の系統的で詳細な実験的
研究が進展している状況であったので、価数

揺らぎと有効質量の関係を、価数揺らぎを引
き起こし得る具体的な理論模型に対して明
らかにする必要があった。 
 
２．研究の目的 
本研究の目的は、重い電子系における f 電子
の価数や有効質量が圧力や磁場などの外部
パラメーターによってどのように変化する
かを明らかにすることである。サイトあたり
の f 電子数 nfと有効質量 m*の関係は、相互
作用の無いばあいの電子質量を mとして、基
本的には関係式 m*/m=(1-nf/2)/(1-nf)となる
と期待されるが、価数揺らぎを引き起こすた
めに伝導電子と f 電子間のクーロン相互作用
Ucf を入れた場合に、どのように変更される
かは自明ではない。価数揺らぎが起こる系で、
重い電子系の電子状態がどのように変化す
るかを明らかにする。 
 
３．研究の方法 
周期アンダーソンモデルおよび Ucf を取り入
れた拡張周期アンダーソンモデルについて、
f 電子数や有効質量が磁場などの外部パラメ
ーターによってどう変化するかを調べる。	 
これらの模型は、混成行列要素や全電子数な
ど多くのパラメーターを含むので、模型の全
体像を掴むためには広いパラメーター領域
を調べることが必要である。この目的のため
には、考える変分関数の範囲内に限られると
いう欠点はあるものの、計算コストが低く、
かつ相関効果による重い準粒子状態の記述
が出来る変分理論は有力である。	 
変分理論による研究は次のような手順で行
われる。まず、これらの模型に対して、同一
サイトでの相関効果を記述するための射影
を施したグッツヴィラー型の変分波動関数
を考え、その波動関数でのエネルギー期待値
を求める。そして、エネルギー期待値を最小
にする変分パラメーターを求め、基底状態の
波動関数を決定する。その基底状態での f電
子数や有効質量が磁場などのパラメーター
によってどう変化するかを調べる。この手順
の中でエネルギー期待値を求める部分が最
も難しい点であるが、その手法にはグッツヴ
ィラー近似と呼ばれる方法とモンテカルロ
法を用いる方法の 2種類の手法がある。	 
本研究では、2つの手法を適宜用いる。	 
グッツヴィラー近似は、近似理論ではあるが、
かなり正確であることも多い。実際、周期ア
ンダーソン模型の常磁性状態に対しては、グ
ッツヴィラー近似による計算が行われてい
るが、その結果は数値的に統計誤差の範囲内
で厳密な変分モンテカルロ法による計算の
結果とよく合う物理量も多い。	 
変分モンテカルロ法では、多重積分であるエ
ネルギーや物理量の計算を、モンテカルロ法
によって行う。この変分モンテカルロ法では、
統計誤差の範囲内で変分関数でのエネルギ
ー期待値を厳密に求めることができ、基底状
態を近似なしに議論することが可能になる。	 



本研究では、これらの手法を有限磁場や磁気
秩序状態、Ucf	 がある場合などに拡張して用
いる。	 
	 
４．研究成果	 
(1)	 伝導電子と f電子間のクーロン相互作用
Ucf を取り入れた拡張周期アンダーソンモデ
ルについて、Ucfが f 軌道の価数や有効質量に
与える効果を調べた。その結果、中間的な価
数の領域で有効質量が Ucf の効果によって増
大することがわかった。これは、Ucfによるエ
ネルギーの増加を避けるために、伝導電子と
f 電子が異なるサイトを占めようとして、動
きにくくなるためである。この効果によって
Ucfが大きい場合にはf準位を変化させたとき
に、価数は単調に変化するが、有効質量は非
単調に変化することがわかった	 (下図)。こ
れは、CeCu2Si2 の圧力下での価数と有効質量
の変化を定性的に説明する。またこの結果は、
圧力下で有効質量が非単調に変化する場合
には、価数揺らぎを発達させる相互作用が大
きい可能性があるということであるから、今
後の価数揺らぎの大きい物質の探索にも指
針を与えるものにもなっている。	 
	 

	 
	 
(2)	 Ucfを入れない通常の周期アンダーソンモ
デルについて、磁場中や磁気秩序相での電子
状態をグッツヴィラー近似法と変分モンテ
カルロ法を用いて調べた。特に変分モンテカ
ルロ法を用いた計算では、反強磁性状態と強
磁性状態を同一の理論的枠組みで取り扱っ
た。その結果、電子数がハーフフィルドに近
い場合には反強磁性状態、ハーフフィルドか
ら離れた場合には強磁性状態が実現するこ
とを示した。そして、どちらの磁性相の中で
もフェルミ面のトポロジーの変化する相転
移（リフシッツ転移）が起こることがわかっ
た	 (下図に強磁性の場合の相図を示す)。こ
れは UGe2 などのいくつかの重い電子系で見
出されている、磁性相内や磁場中での物理量
の異常を説明する可能性がある。最近、特に
実験的に盛んに議論されているリフシッツ
転移に関する微視的な理論研究として、今後

の理論および実験的研究の展開に資するも
のになると期待される。	 
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